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で計算する.また)DNAトロイドの平均半径 7・cが，鎖長のオーターが変わっても L= 400 -50， OOObp 
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Rg2 = 右芸(Ri一九)2 (1.1) 
ここで Riはi番巨のモノマーの位置 Nplまモノマーの数，Rc'Tn fま高分子鎮の童心Rcrn=走ZZR4
を表す.この性質はよく知られていて [1，2]， Npが大きいとき次のスケーリングに従う

















ル化するのは自然であるう.これは 1953年， Rouseによって初めてモデル化されたが [1，3]，Rouseモデ
ルでは排除体積と流体効果が無視されている.よって，高分子はガウス鎮 (e溶媒)でありヲ童心の拡散
定数と特徴的な緩和詩聞は次のように与えられる
D371~ATラ アγ~lV+2u， (Rou吋. (工3)
ここで νは平衝での憧をとる.しかし?これらは実験結果と一致しない.。溶媒では，実験植は次のよう
になる




1956年に Zimmは高分子ダイナミクスへの流体効果を， Oseenテンソjレを用いて解析した [1ラ4J.
Oseenテンソんはヲ移動度マトリクス HnTnを与える.半径αの粒子が静止した粘性17の流体中に多数


















Zimmはこれらの結果を用いて?バネどーズモデルを解析した [1，4].ここで HnrnIま(Rn-Rrn) 
の非線型関数であるため，高分子の運動方程式も非線形となる.方程式を評僅するため， Zimmは移動変
マトリクス Hnrnを平衡での{直で置き換えると言う大変荒い近叡 (preaverage近松)を行った (Hnrn)eq' 
しかし後i二?この近i訟を用いて計算した童心の拡散定数は，くりこみ群の方法等のより洗練された方法
で計算された値と 10%程度しか違わないことが分かっている [1J.。溶媒での Zimmモデんのスケーリ
ング賠は次のようになる
DZz~Np-U (~Rg-1)， Tr"" 1ずぺ (Zimm) (1.8) 
これは実験(1.4)と一致している.なお，排徐体穫効果を考嘉した場合(良溶媒)のスケーリング剥も，





































た Leuuard-JOllesポテンシャ jレでモデル化される [19，22]






































KremerとGrest[18Jに従い，パラメーターは reducedLennard-Jones単位で次のようにとる ε=1.0， 
σ= 1.0，κ=30ε/σ.2， Ro = 1.5σ.なお， FE詩Eポテンシャルで Ro= 1.5σを用いることで，ボンドが
互いに横切るのを避けることができる [18].
高分子の運動は分子動力学法でシミュレートする.ここで?ニュートンの運動方程式はvelocityVer let 






溶媒のダイナミクスは， Stochastic Rotation Dynamics法 (SRD法)によってモテ、ん化する [14ぅ15，23，24].
溶媒iま非常に大きい N = 131072鐙の質量 mの質点粒子からなり?各粒子は連続空間を連続な速度分
布でラタイムステッブ関需で動く.アルゴソズムは以下の 2つのステップからなる.先ず初めに， free 
streamingステッブによって?時刻tにおける各粒子の位置 Ti(t)がアップデートされる
Ti (t+ot) = Ti (t) +向。)ot. (1.12) 
ここで?間的は粒子速度，dt Iま溶接粒子のヲイムステップで 8t= 1とする.
次に collisionstepを溶接粒子と高分子の罰方に行う.系!まー涯の長さ αのセjレジ/αd留からなる




-ー -ー. . -. ....~ . ・ .  -_ _~.  . .  
・・・ 4・ ・. .-.. -.. . -.  -•'. -'. .~. -.:. .~_~ . -...-"'L. ・・・e ~ ~_. . -.. --_. -.. . - - ...-. .-_ _e-. ・... .・ ・.   -_.:-_. ・・ 4砂 .-  
•• -=----_. • .. . _. .-  .-_-. e_. - .. -.-・・・. ・- . ・.-. .._ .・・・・ e...~. -:.-:-. ~ --_. 
ーーーー ・ー惨
• 1. +J .l . • ，6 ..・ • '1 • .， . .- ー~. . • J. .: • ~.， "，. .
• 1- •  .j-1. . .
• 1. ， -・.. • .f ，.:J.‘ .f _. • .L. I .
• f ， . . • _'8 














































































(v (O).v (0) 















つの効果が混在するが，十分長い高分子でほう Rouse項(，-，Np-1) (まZimm項(rv~-O，588 (rv Rg-l))に
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れ [7，12，20，21]，理論は動的過程についての仮定を基に作られていた [7-14，19].また， (準)解析的な手
法として Langevin方程式iこ基づいたモデルを用いる方法もある [15-19J.これらの理議で導かれた流
体効果ありの場合の，コイル・グ Eピュ-)レ転移を特撒づける時間の高分子モノマー数(鎖長)依存性
7H~lVJぬ詣数はヲ v= 2 (de Genlles (19])， v = 1 (Buguin et al. (9]， Pitard (19])， v = 6/5 (Halperin 































































マ一数を表す.通常，高分子の運動で問題とする時間のスケールは r-..J10-58であるから [1]，パー んは終
端遼震で動くとしてよい.よって慣性項は無視できーパーんの平場速度は t→∞で
17B f 
















TTH ε M 一主・一一-'p ηα2.Lヲ (2.8) 











































九r1.399土0.081TH rv lVp 
ー九r1.888土0.086iBf"V1V 







最後に)(2.12)を用いて実際の系における THを見積もる.温度 200Cにおける水の粘性 17= 1.0 x 
1O-3kgm-18-1 )モノマーの大きさ α 1.6x 1O-9m)ファン・デル・ワールス力の大きさ ε2.0x 
1O-21m2kg 8-2を用いると，
TH22.0×104lds (2.15) 
となる.典聖的な高分子Nprv 104の場合 THrv 10-48となる.最近，実験が少しづ、つ可能になってきて
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δP ({r(s)}， t) 
at 
I dS2 I d 一三一[Do8μ1/8(S1-82) + Tμν(r(Sl) -r(s2))] んんる18r(Sl)
件一則的2hLjpsr{S2)5r(S2) (3.4) 
流体力学的相互作用を記述する Oseenテンソル (kBTをかけたもの)は，d次元で次の表式となる
k B T r ddq 1 (mv 門仇)-. r(s2)) = X;~1 I一一(8t一年)eiq(r(Sl)-r(s2)) 恥 J(2付dq2 
自由エネルギー (kBTをかけたものLz軸iこ沿った事iっ張る力はそれぞれ






と与えられる. Rouseモードもは位置ベクトル r(s)(0 :; s壬L)のフーリエ展開係数でう r(s)= 
L Qskも，QskIま(0，L)で正規車交系をなす






δP(乙 t;~O ， to)
δt=Lop ÷LtP. (3.7) 
とはふの省略記号であり，オベレ-?t-LoとLiはそれぞれ次のように与えられる
Lo =Doマ:+DoλkV'~~r -DoβFμQOk V'~， (3.8) 
Li = マ211:口町1 十 λm~~) ーマCTIZβFI/. (3.9) 
ここで， V'k三Ejt'
T市fι二 foLシd吋L ω S1 kTf.t1/戸門μμU
市 = foLω slkT/-iI/(r叶
げ (sdー がる(82)=乞(Qs1ね - QS2n)~!: である.
以後，流体力学相互作用を要動として扱い 3末端に加えられた力で引っ張られる Rouse鎮を基準状態




( (ごご~rト一 βFμQo批k/入Àk 一 dμα匂叫k以(t 一おω)け)2\
exp I一、 IX
4fdt -tO) 
1 ____ ( (cg -Doβ内 d-dザ}





αk(t) = exp( -Do入kt)，fk(t) = 
2入k










分子鎮の重心 rcIま， Rouse モード ~k=O を用いて次のようになる) rc も=o/V'L= (l/L)!OLdsr(S) 
よって平均速度の計算は，ゼロモードの期待檀の計算になる，(rc(t)) = (Vc(t) t: 
(も=o(t))三 JDごとk=OP託，の (3.12) 
式(3.12)を涜体効果のゼロオーダーで計算?すなわち基準Rouse状態の遷移確率密度 (3.10)を期いて
計算すると?定常状態で次のようになる
(Ck=山)0= l:.乙t;=lJ \~!IO fVL 
ここで末端S= Ofこ加えた引っ張る力はヲ z軸に沿って与えた F=FZ.よって， Rouse 速度作~(t)O = 
F/(fN)を得る.流体勢果的 1次のオーダー論正項は， (3.11)の右側の Pを九 iこ換えることで次のよ
うに計算できる





(Ck=O(t))l = βFQoo jtdtflLdS2lLd j I2EQ叫 TZZ(q)QSIOX Jt， んん S1} (21リ
/ ふQsln-Qs2nr¥ _2手(QSln-QS2n)2 ¥ exp I iqz F，β〉:on-q〉:il 乞:λn 会;2入π/
(3.14)における和を実行すると次のようになる
(52=o(t))z=fdzr jL dS2jL dsli ddq Jt， んん J(21f)d 
TZZ(q)QSI0βFQoo exp (iqzι外(81，82) -αq2) . 
ここで αとbIま以下のように定義される
ふ(QSln-QS2n)2 
a = 主 2λπ=刃181-821 ， 
一ぶ QSlη -Qs2nri LiληπQOn = 
ql二関する積分を実行すると?ドリフト速度の表式を得る
v~(t) 一 (Ck=O(t))vLt 
(3.14) 
(3.15) 
F. 1ん (d ¥ d/2 r2-d/2 r1 _1-- (X2 J A(y) 1'~l\ T(1+ 一一 {-i f-d/2i dZ2j kl m-，-+・ー).' (3.16) んN¥-， 22 dも ¥2πlJ Jo ん
頭数 A(y)と独立変数立はそれぞれ次のように与えられる
A(ν 
(王子r(三?とy2)+ r (守)， (3.17) 
/μlL / \1/?/~ X2十xε1
y= β F 佑(X2 一吋Z勾ωxd/け)
r(α，z) = JzOOdtta-le-t Iまインコンプリートなガンマ関数である.関数A匂〉は，変数uが小さな・大き
な撞隈で次のよう振る舞う
)312-ij-給計2十JZ;;;J+?






F→ 0の極隈では，X1と X2に関する (3.16)の積分が実行できて次式を得る









(rZ(O， t) -rZ(L， t)o =一一一
υ 2dkBT 
流体効果の(詩的)への l次補正は (3.11)を用いて以下のようになる
(と~(t))l βsF rt dt' jλtむ-_.-"，¥，. ~ I JんO ん J(ロ27吟rけ)d
(tqzmZQU一川伽γ…パ一寸イqぷ2(ω伶仏仏仏(Q51n-恥ιレs釘叩山51nげ刊丸ずつ
入n L....J 2，¥1. J 
q積分とヲ kとnに寵する和を前節と詞様に行うと，縦方向のサイズの表式を得る
ここで




















次元で対数発散することである(臨界次元法 dニ 4，d> 4で淀体相互作用iまirreleval誌になる).この発
散はd<4次元で 1j(4-d)種として現れる.理論を正尉化 (regularize)するため，嬰動展開のこれらの
樺はラ摩擦探数の適切なくりこみによって取り除かねばならない.きiっ張る力 Fが小さい場合， (3.16) 
からくりこまれた摩擦係数は次のように導ける



















fδW e 3 2 
入一一 =~w- ~w'L.+ …三 β{ω).θ入 2- 4 
w = (f /(ηsd))( d/ (21[l) )d/2入信/2は無次元有効結合定数である.(3.25)と (3.26)の解は
1 = fiO 
1+まとu(入f-M/2〉?
f I d w=一(一)d/2ぽ2





となるー (3.27)からラ入m が十分大きいときな1が島ced-pointvalue w* = 2ε/3に漸近することが分か
る.これは Gell-Mann-Low関数グ(w)の zeropointに対応する. Fixed-pointで?有効摩擦係数は
入Jr/2のように譲る舞う.力が小さいときは，入mlまLに等しいから?くりこまれた(有効)摩擦係数は
1 = w*ηsld/2 L -E/2とスケールする.従って?ドリフト速震は次のようになる







りこまれたもので置き換えることとなる.(3.28)により， 1次の捕正は εのオーダーのため， 4次元直下
で小さい.
弱い力の場合3ドソフト速度のくりこまれた理論は次のようになる
F _. 1 
vz=7一(1+ -;ωBv(βFJTL万立)+・.). fN' . 4 
ここで Bv(βF.jl万三ヨ)=j;dZ2rdZIJ25721である.縦方向のサイズは
FLl. 1 (rZ(O， t)-r・Z(L，t) =一一一(1-:;'wBr(βF.jl訂2d)十・・)









1136 _.2 ， 19366 _.4 ， 一 一一一14175 ~ ! 7882875 ~ ， 
64 464 _.2 ， 10785 ←4 番
十 γ +・・・
45 31185 . 19144125- . 
くりこまれた理論(3.29)と (3.30)Iιドリフト速度と縦方向のサイズのき|つ張る力に関する非線形蕗答
を示している.





度と縦方向サイズの 1次補正項を考える.強い力での (3.16，3.22)における積分を見積もるため， (3.18) 
で与えられる漸近形 A(討を用いる • t = X2 - Xlに関する積分の，積分額域t=Oでの発散を避けるた
め，カットオフ to::-:= 6/ Lls2 F2を導入する.すると )tとおに関して積分が解析的に実行でき，d=3で
次(J)表式を得る
vf=LLd川 F(Li)1/2)114叱}
C foN ¥-. -V~V- sF(Ll)1/2 . J 
Cyは数量係数である.強い力 F，有隈の鎮長Lの場合，流体相互作用の 1次繍正は非常に小さくなり，
Rouse結果 (3.1)を得る.しかしヲ大きな L，宥隈の Fの場合， 1次補正項は LIこ関して対数的iこ大きく






c rJsNl2s (3.32) 
(3.32)はこの領域では(有限のF，大きな L)，流体力学相互作用が高分子の振る舞いを決定づけると言う
ことを示している.この領域での流体効果は，高分子鎖の引っ張られる方向に垂重な方向のゆらぎ(横方向
のゆらぎ)Iこ起因していると考えられる.なお長さ L，クロスセクション半径lのslender-body(L > 1の








Ll ( …(In盟ヂこ-2) ln (βF (Ll)1/2) ¥ 
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-実験で DNAトEイドの平均半径九が?鎮長のオーダーが変わっても L 400 -50ラOOObp
(132.8 nm -16.6 t7吋ほとんど変わらないと言う観測事実が島る rcrv LV ， 指数ジ~ 0 [14，15，51]. 












トロイドのワインディング数Nc= 100 rv 400に対し，湯1ポテンシャル(スク 1)ーニングパラメーター








G(Oι; ui，ilf; L， W) = N-1j D[汽s)]~-冗[r.ü， 'W) (4.1) 
ここで，高分子鎖は luI2= 1の局所的な非伸長条件 [21，2]を満たす.-3は経路長Lの半屈虐性高分子
鎮上(経路上)の点を表し ，i(s) 11 sにおける 3次元位量ベクト時計五(s)三等11sにおける単
位方向(接線)ベクトル，Nは規格北因子である.




? ?????? (4.2) 
H(s)は局所的な曲げエネルギー，VAT(S)は引力梧互作用を表す
H町ωs) 2"引|去会か否司刈(





















G = j~~J V[it(s)]8 (JoL州 s)一長)ε一行伊 ( 4.5) 






















するから?これは次的ように書ける必=1-u? -u~. これを (4.6) に代入するとアクシヨン






















? ? ?。 ?????? (4.8) 
これは，非線彰シグマモデルと呼ばれる.
アクションはう球座標表示でiま次のように書ける
'Ul 7・usiu Ou cos r.p官 γtt -迂i
U2 = Tu siu Ou siu r.pu 特) Ot 紅COSF? (4.9) 





















ここで， (OI， (2)三(()加r.pu)，メトワック GlJは対角行列で次のように与えられる
1 1 0 
GlJ [(}1 ， (}2] 三 l0 sin2 (}1 J (4.11) 





8[九r.puJ= -~ Jo叫九δ2(}u+ r.pu (80s山 u08) r.ptl] + ISu蜘 e (4.12) 
，L r ，L 
ここで表面寝 lSurfaceJo=をi九8(}u+ siu乙(}ur.puδr.puJoIま以下の理由で無視できる.先ず，球産標表示




す).アクション (4.10)を九と ψuに関して最小化すると，運動方程式 (Euler-Lagrange方程式)を得る
i --δ2+?(δ仇 )2]fJu = 0 
[82 + 2(δfJu) cot九δ]仇=o. ( 4.13) 




先ず?運動方程式(4.13)の解として?トライアル解札 =0を考える，最拐の式(4.13)から SIll2fJu(ザu)2= 0 
を得る.よって解は?九 =O，f，1f，またはザu=Oである.()u = 0の下での解，()u = 0，πまたはめι=0
iま，ある一定の龍ilを持つことと同等である.従って，古典解iま九=?または吾 constとなる.
九=号を 2番目の運動方程式 (4.13)に代入すると， δ2ψむ =0を得る.よって，芭典解iま次のようになる
il( s) = const. 
or 








































ねTωニ -lVls ds' O (1:dt印) (4.16) 
よってこの問題は?吾空間で，古典解iこ関してゼロでない値を返す o(J~: dt -i1(t)を見付ける陪題に婦着
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菊地伯夫、石本志高
されるすなわち，与えられた 81こ対し，!1; dtal = 0を溝たす吾(8')を見付ければよい.なお，厳密iこ
は s'に関する穫分iまOから S一正であるから， 8'= Sの場合法捺く.
球座標表示 (4.9)で，これは次のよう!こ書ける
l，S dt叫 ιco仇=0， 
f da仇似山山ts凶同凶S岳訟悶I泊1九Si11ipu 
1: d夜ω1 (4.17) 
吉典解の一つであるロッド解何=coηst.)はこれらの方程式を溝たさず，写i力相互作用しない.これは
ロッドの定義どおり，司ツド上の巽なる 2点が交わらないことより自明である.もう一つの吉典解であ




























VAT(S) = -W. N(s). (4.20) 
となる.なお N(L)は S2球面上の大円(図 4.1)に沿ったトロイド解 (4.14)のワインディング数を表す.
最後のステップとして s，こ関する積分を行うと?古典解に対する無次元ハミ jレトニアン(平均場近似自














張を措く{巻く).すなわち?α>警の時， 2番目の古典解 (4.14)はF空間でト Eイド形状を形或し始め，
~ {sin(α:8 + b)-si叫b)}










































に示す.これは Conwell等による異なるソルト条件化での 3kbDNA凝縮の実験結果 [5]と定性的に一
致している.
以後セグメント (4.24)を， 0番呂から数えて N番目のセグメントと呼ぶ.また， cが唯一エネjレギー
の形を決めるから，形態(conformation) 1¥ラメータと呼ぶことiこする.












(i)αc(N) 豆半の場合，冗(α) はセグメントで単調な関数であり， α=~子で極小となる.





Ndc) < N < Nu(c) for c ど4，
1< N < Nu(c) for 0壬c< 4， ( 4.25) 
ここで
Ndc) 一 :(lj+F1) 
Nu(c) 一 昨日) ( 4.26) 
ここで Nを N(L)= [αL/21f]に換えれば，αに関する条件を間接に求めることができる.
図4.3，4.4より，明らかに 1個以上の(準)安定トロイド状態がほとんどの形態パラメータ Cで見ら
? ?? ??? ?
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Regionofln飽きerN for Minima 
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(N) _ 1v 





となる.よって Cが次の不等式を溝たすときう N番目のセグメント iま極小と主主りラ(準)安定点となる
(N) _ _ _ _.(N) 
Ci '< c <乙U ( 4.30) 

























行υ=三+主州 ( 4.32) 









6θ~. I Vl-' =0 
62S[θu， l.Pu] I 
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-W刷 1-t)]十Wls[x(1-i)] ( 4.35) 
ここで x=昔である(函4.5).微小セグメント 8lsに関するエネルギー損失は
8E = lVN8ls， ( 4.36) 


















グ数N 二 [x]~ 2以上の中のあるトロイド状態が基底状態であると言える.最後に 3口ッド状態 (α=0)
とN=1トロイド需での一次的梧転移があることを思い出して欲しい.二つの状態間のポテンシャル







トロイド扶態の Green頭数を GT，ウイップ状態のそれを G加とする.全てのトロイド状態の GTへ
の寄与の和を敢りたいから，末端間ベクトル互?初期・終端の方向ベクトル{否i，Uf)を GT (同様に Gw)
に欝し省く.よって GTは C ニ c(ァ)のみの関数となる.ここで，c(r)はトロイドセグメントの鎖長ァの
関数である.Gwもまたァの関数となる(この場合，引力相互作罵しえよいウイツプセグメントの長さであ




Gejj(c， L)= Gw(L) 
"L-Lmin. 





+ /7"ι1.3…m…πro d7i1 Gω(71) X 
2:t=l T.i <L-L'm.u乏しt=.1 .J 
刊(L一台))GT(T2)Gw(乃)
+2 J::3>O，2>Lmin， r n d7i1GT十(L一江戸j)x 




+.，. • ( 4.37) 
ここで Lminは，(準)安定ト Eイド状態の存在できる最小の長さを表しヲ形態パラメ一歩 Cの下摂
C(Lmin) = 1/2によって与えられる


















Figure 4.6: (4.37) の各項はトロイド (0) とウイツプ(~)の請によって表現される.3番目の項はオタ
マジャヲシ形態 (0"')と呼ぶ.5番巨以降は全てマルチト 1)(謹数からなるトロイド)となっている.
小謹を取る支配的なワインディング数 Ncがァの 2次式である C(T)に比例することが分かる.加えて，
エネルギーの最小笹iれ c(Nc)において次のようになる， Mill仰糾)~-qふ^ -'-守ご法)3.よって，
異なる長さ 7とLのトロイドの存在確率の割合いを見襲もると?
GT(C(T)~ fV::寺三(到3ρ-d長(L3 _T3 )
GT(c(L)) εヰ三(去r ν ( 4.39) 
となる L は L3~ 併と十分大きいとすれfi ， 短い経路長のトロイド状態iま上式の確率で抑えられほ













Tで!ま芭典解でないからであろう.地の理由としては，居所的非{事長条件 1-u12= 1が強すぎるか， collapse 
?







4.6 トロイド平均 z クロスセクション半径の相互作用依存性
これまで主にウイップ・トロイド転移に関し議論をすすめてきたが?以後トロイドの物理的性質(平均半径?
クロスセクシヨン半径)の相互作層型依存性を調べる.イントロダクションで書いた問題の一つに?実験で
DNAトロイドの平均半径九が?鎮長のオーダーが変わっても L= 400-50，000bp (132.8ηm-16.6μ11，) 
ほとんど変わらないと言う観灘事実がある，Tc rv Lぺ指数 v: 0 [14，15，51].一方，理論は大きな Lに







冗cl(a，l， L， W) 















次のように簡単になる:冗cl(α，l，L，W) = WL.冗(c，x)， 
x2 ， f([x]) 
冗(ぃ)=E÷-7-Gαp([x])， (4.41 ) 
ここで
f(N)三 NV(N+1) -(N +l)V(N). 
デルタ関数型の引力の場合法(4.32)を参照されたい.理論の一貫性のため， V(O) = V(l) = 0，よって







で与えられる • v(Nc)は与えられた NcI二対する指数を表す.冗(c，x)は Cの檀によって決まるから 3
c=芸(去)2とNcの関係が薄られれば，トロイド平均半径が計算できる.
m番目のセグメント (m<x<m+1)における，冗(c，x)に注目しよう.唯一の撞植はx= xc(m)三
(2cf(m))言で与えられる.極{産のセグメシトでの存在条件は，f(m) > 0かつ m<xc(m)<m+1であ
り，よって c山 )<c<叫 m)となるここで CL(m)=ポ子山1.)=等詳である f(m)> 0の
条件下で mが大きければ，cu(m) ~ cdm) であるから c~ 説会?となる.従って大きな Nc に対して?
c-Nc関係はほぼ一意的に次のように決まる
N: 
C 円 J 一一--一一-2f(Nc)' 
( 4.43) 










1iAT(S) =吋LPSF5(i汽Sト市)!) ( 4.44) 








Gap(N)はGαp(N)二 V(N+1) -V(N) = Nで与えられる.よって f(N)はf(N)= NV(N+1)一(N+
l)V(N)二戸(N+ 1)> 0となる・これ杭らを七Cω(問N的)に代入すると?勾以(問N的)= I晶ζ品Tとc叫:
を得る.高近形では cfr)2NC3cifvJ竺 Ncであるあから次のようiこなる




し 21rNc WL 
( 4.46) 
4.6.2 Van der Waalsポテンシャルと有限サイズ効果
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Figure 4.8:トロイドクロスセクションにおける最近接相互作用する対の数.厳密に数えた不連続関数
Vdiscr的 (N)と連続近似ν(N)の場合.
グ数iまN = 7，19，37，'"となる.この場合，最近接棺互作用するセグメント対の数iι ヘキサゴンクロ
スセクションの鱗り合うセグメント聞のリンクの数に等しい.その数は不連続贋数 Vdiscγete(N)として
数えることができる.1辺{η 十 1)セグメントからなる完全ヘキサゴンの場合?ワインディング数は
N=l十乞6i= 3n(η十1)+ 1， 





Vdiscr出 (N)= [3 x (No. of the regular triangles: 6n2) 
+ (Perimeter of the hexagon: 6n)] /2 
= (3・6n2十6n)/2 = 3n(3η 十 1)
= 3N -2v包JNて1/4， ( 4.7) 
ここで N=1，7，19，37，'" で島る.よって一般的な Nの値に対して，Vdiscrete(N)を近似的に連続関数
に解析接続できる
V(N) = 3N -2v'3J万て守4. (4.48) 













??? ??、? ??? (4.50) 
なお後のセクションで， T4DNA，スパームDNAの平均半径は定量的にこの表式で与えられることを示




呼~Nき [1- 示。(走)] ld (4.51) 







い sご V;2'-(伽)一到す)ld 
となる.なお，スケーI}ング Tcross rv L~ は非常iこ大きな N に対して計葬された [24] と一致する.




















ここでおこ bo(完了，A1 = b1 (方Y12=h(方Y13=b3(完了14=b4(会Y芸あるこのフィ
ット罷数は，理想鎖と vander Waals型の V(N)がそれぞれ次の関数で与えられると言う前節での結畏に基
づいている Videal(N)= ~(n + 計七 ~(n+ おと金=出芋旦， V¥iDW(N) = 9(η+ ~)と6(n+~) 寸=
3N -2v'3fN弓理想トロイドクロスセクション中の全てのセグメント i志望i力エネんギー-wで





Videal(N)芝川N)さVγDvv(N). ( 4.53) 






十(志(い)(7i-34い」ω(N~-3)] ( 4.54) 
ここで1， =α，α-1，α-2，α-3，α-4に関して和を取りヲ Cα=Ao，C，α_1=Al'G，α-2 =A2' C，α-3=A3ヲ
Cα-4=A4である.Ncが大きい極眼?ただしトロイド・トロイドグロビューjレ転移点以下で，f(N)は
Ao{三一存N警(2<α三4)，Ar{号1_存N手 (α=2の (VDWtype)となる.条件 f(N)>0 (すなわち
九>0)を溝たすには，C，α=Ao ( rvbo) > 0 (2 <α::; 4)， Ca-l = A1 (rvb1) < 0 (α= 2)でなけれiまなら
ない.
平均ト 2イド半径 (rc)とつaスセクシヨン半径 (r・cross)は3大きな Cの恒に対し次のように計算で
きる
1) Ideal type (α ニ 4): 九=会話 γ…=~幸子作)き(引きらL (bo > 0)， 
I) Coulomb type(α=斗 rc=6dd(がまD.:.t，1…=吟i3(会)き(引きldLi(bo > 0)， 
II) VDW type (a = 2): 1・c= (%bi)セぷt，Tooss=2乎(4U(手)まldLt(b1 < 0)・
なお，理想ト aイド， van der Waals最近接椙互作用するトロイド半径iま，それぞれ， Case 1でお =3
の場合{理想ト aイド)， case IIで b1=-6の場合 (VDWトロイド)に対ttする.以下で， case Iが
Coulomb型であることを示す.
表 4.1Iま種々のスクワーニングパラメーター κに対する湯JIポテンシャル， VDWポテンシャル
-w(争)β{β=6)に対して厳密こ計算された V(N)の， (4.52)を用いた最小二乗法によるフィットを示





α bo b1 。3.00007士0.00003 8.38土0.00 -6.25士0.02
0.01 2.65391土0.00529 28.92土0.74 -214.27土13.29
0.1 2.00845土0.00386 110.45土2.02 -954.14土37.64
0.2 2.00048土0.00207 59.20土0.59 2ー59.93土9.06
0.3 2.00008土0.00113 41.06土0.22 1ー21.61土3.17
0.4 2.00002土0.00063 32.03土0.10 -73.32土1.34
0.5 1.99957土0.00020 26.69土0.02 -51.12土0.25
0.6 1.99958土0.00013 23.12土0.01 -38.56土0.13
0.7 1.99963土0.00008 20.58土0.01 -30.68土0.08
0.8 1.99969土0.00006 18.69土0.01 -25.38土0.05
0.9 1.99974土0.00005 17.23土0.00 -21.63士0.04
1.0 1.99978土0.00004 16.07土0.00 -18.87土0.03
β=6 1.99999土0.00001 9.56土0.00 -6.85土0.00
Table 4.1:種々のスクリーニングパラメーター刈こ対する湯川ポテンシャル，VDWポテンシヤん-W(き)β
(β ニ 6)に対して厳密に計算された V(N)の， (4.52)を用いた最小二乗法によるフィット結果.便宜上W
とらは 1とした.データは 0'， bo，んのみ表示した.
ンシヤ jレ(κ=0ム0.4，0.5，0.6，0.7ヲ0.8，0.9ラ1.0)と， VDW(β= 6)の結果は caseII (VDW聖)である
ことが分かる.興味深いのは?κ=0.01，0.1，0.2の湯川ポテンシャルの場合で，指数αは2rv3の檀を取
る.Coulomb型 (I)から vander Waals型(II)への転移はこの領域で起こる.なお，小さな η<3に
対して 3最小二乗法によるフィットが κ三0.3の湯JIポテンシャルの V(N)に爵し少々ずれる.しかしヲ
大きな η の振舞iこは彰響がないから 2これまでの結果には影響がない.また表には載せていないが?ポ
テンシヤル -w(き)β(β=3 rv 24)の場合 caseII (VDW聖)に分類される.ただし， β=1"， 2の場
合3次の項が重要となる (caseI). 
不等式 Videal(N)三V(N)とV¥'Dw(N)は，トロイド平均半径九 rvLv(Nc) Iこ関する指数 ν(Nc)がヲ
大きな Ncl二対する理想、トロイドと vander Waalsトロイドのそれで下・上最が与えられることを意味
する
一例Nc)三: ( 4.55) 















400 350 300 250 200 
N C 
150 100 50 
Figure 4.9:有譲の支配的ワインディング数 Ncに対する，ト司イド平均半径九 ('..JLv(Nr.)の指数ν(Nc).
データ i之湯11ポテンシャル (κ=0.5 rv 1.0)， Coulombポテンシャん，完全・最近接相互作用Vander 
Waals引力，デルタ関数聖引力(理想、トロイド)Iこ関してプロットした.
ここで?者隈の関数 νf(Nc)は c= N~f(N，，) と定義される • Nc = 100 rv 400 (すなわち現実的な T4
DNA [49Jやスパーム DNA[1生 15 ， 51] のト 2 イドのワインヂィング数)に対して2ν~ 0 (湯JlIポテン
シャjレ?κ=0.5 !"v 1.0)，ν= 0.1 rv 0.13 (van der Waals主力)を得るーこの結果は?実験でよく知られた
事実 V:， Oに一致し?説明可能寺一つのシナリオで島ろう.
害られたスケーリングより?半題曲性高分子鎖の構造相転移も議論できる，トロイドクロスセクショ
ンの半径がセグメント重径にほぼ等しくなるとき 1 rcr'oss ::' ldヲウイツプ・トロイド (Ncニ 1)転移が起
き?スケーリング γCrv L，相互作用の型に依存しない転移線l/Wrv L2を得る.また，トロイド・トロイ









( 4.4)の話会定数はw=試合)と与えられるであろう ここで kfit=t:ノマーセグメント中の電気双種
子の教を表し 3各自大きさ正の vallder Waals相互作用を生み出す.んはモノマーセグメントの経路に
沿った長さを表し，ヘリックスのピッチの半分とする lm~ 5bp = 1.66nm.また， lm rvらを仮定する.
なお?第 2 近接相互作用の結合定数は大変小さい W2~2-6W= 会W から十分無携できよう.
先ずき吉JIグループi二よる T4DNA 実験で報告された平均半径 [16J と比較する • L = 57pm， 
1 ~50rv60nm， 1mを用いると 3平均半径iま次のようになる
rc = 29.09B-t '"- 3 1.29B-~ [nm]. ( 4.57) 
ここで B三告で島る.これは Br-..; 1.15の時?実験僅 Tc竺 28.5nmと非常によい一致を与える
同様の議論を Bloomfieldによって報告された [15JラSpermDNA (L = 20.4μm)のトロイドに関して
行うとラ理論壇iま次のようになる
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高分子の流体効果、 D封A凝結 一科学者の楽冨インドバンガロールよりー
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Figure 5.6:デカン高原の嵐景
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